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� ������ ������ ����������� !�����"�� #�$��%�&� ������������ ' $�(�"� ������(�-
'���&� �����&� ��$�����) " !���*+, !��#������#� ��%� CRYSTAL14 !��'�%��� �"-
"��%�'���� ���"�����/�"��) "�������& � 0��������&� "'�)"�' �������' ��#��2, ���+-
��2, #��"�#�%���� ������� ��#��2 � �����#�%���� ������� ���+��2. �&/�"���& !������-
�& ������) "�������&, �����&� (��2%&, (�"������"�� "'2(�), 0���#���/�"��� � !��-
"����"�'����� ��"!��%������ 0��������'. 7���(��� !�����*�"�'���� 0������"����/�-
"��2 !����%� '(����%�)"�'�2 �����#��!! � ������� '�%&. � "!����� !�����"�� "�"��2-
��) ���"�����#�%����' !� "��'����, " ��������� ���,�"2 %�!�������+�&� !���"&, 
�$�"��'����&� ����/��� '�%&. � "!������ ��(��2�&� "�"��2��) ��$�,%���"2 ��(�&': 
;����� �������) (�!��*����) (��& �6,5 0�, � ��������) �8,8 0�.  
 
DOI: 10.15372/JSC20170401 
 
� ! * + % � - %  / ! # � �: #��"�#�%���, �����#�%���, ������, ��#��), ���+��), ���"�����-
/�"��2 "��������, �!��#�� !�"��2��&�, ����/�"��2 "'2(+, (��2%, !�����"�+ 0��������&� 
"�"��2��).  

�����
�� 

������ ��#��2 (Mg(NO3)2, MN) !��%"��'�2�� "�$�) $�"�'���&) #�#��"��!�/�&) ���"����, 
�����&) �"!��+(���"2 ' !����������, ' !���('�%"�'� �����������'����) �(����) ��"���&,  
� ���H� %�2 �$��#/���2 ����"���2 !���&��) � (������� ' !���('�%"�'� ������� ������2. � '�(-
%��� �� $&"��� �$��(��� #��"�#�%��� ������� ��#��2 (Mg(NO3)2 �6H2O, MNH), '"���/�,*�)"2  
' !����%� ' '�%� �������+��#� �������#��(���. ��%�'�� $&�� "����(���'��& " !���*+, 
(��+-#��+ ����%� [ 1 ] ���!�(���&� �'��%&� 0���������& ' "�"���� (1–�)Mg(NO3)2 – xAl2O3 " � = 
= 0,0—0,5. ���������&) �����( ���!�(���&� �$��(��' !���(�� !��'��*���� ���"�����/�"��#� 
#��"�#�%���� ������� ��#��2 ' ������&� ������ � ��"�% ��#��2 [ 2 ]. 7�� ��������) ���!���-
���� �(-(� !��"��"�'�2 MgO ���!�(������&� �$��(�& " x = 0,1 � 0,2 !��2'�2�� '&"���, ���-
��, !��'�%���"�+, � 0�� ����&��� !��%��#��� !��'�������+��� $�%�*�� ���!�(���&� 0���-
�������� �� �"��'� ��#��2 %�2 "�(%���2 �������2����&� $�����).  

������ ���+��2 (��(N�3)2, �N) ���H� "��+�� #�#��"��!�/��, !�0���� �#� ����2� $�( %�"-
��!� '��#�. �N ' �"��'��� �"!��+(���"2 ' ��/�"�'� ���!������ !�� !���('�%"�'� �%�$����), 
�� �"�+ � %��#�� !����H���2, ��!����� '� '(�&'/��&� '�*�"�'�� � !����������, #%� �� %��� 
!���2 ���"��#� �'���. �$&/�� '"���/���"2 ' '�%� �����#�%���� ������� ���+��2 (Ca(NO3)2� 
�4H2O, CNH). � ��"��2*�� '���2 ����'�� �(�/���"2 ���#������� ������� ���+��2 — !�����-
#���/�"��) ������)�&) �!��/�"��) ���"���� (NLO) [ 3 ]. 
��"����& NLO "�����2,� %�"����-
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"�'� ��#���/�"��� � ����#���/�"��� ���������', ����� ��� #�$��"�+ ��#���/�"��� � ����;�, 
�'��%�"�+ ����#���/�"��� ���������'. 

������& *���/��(����+�&� �������' !�� ��#��'���� ��(��#�,�"2 �� "���'��"�'�,*�� 
�'��%&� (s) ��"�%&, #�(��$��(�&� (g) %'����"+ �(��� � ��"����%:  

2M(NO3)2(s) � 2MO(s) + 4NO2(g) + O2(g)     (M = Mg, Ca). 
��2 ������� ���+��2, ��!�����, ���$���"2 369 ��H/���+. 
��"�����/�"��) Mg(NO3)2 �6H2O 
���H� !�� ��#��'���� ��(��#���"2 [ 4 ]:  

Mg(NO3)2 �6H2O(s) � Mg(NO3)2(s) + 6H2O(g). 
	����%�����/�"��� "'�)"�'� �������' ��H�� ��)�� ' "!��'�/���� [ 5 ], ���"�����#�%��-

��' ' [ 6 ], � !�������& ��(��H���2 ' [ 7, 8 ]. 
W�('�%�&� ������& ���,� ��$�/�"��, "�������� " !��"����"�'����) #��!!�) "�������� 

Pa3 � /��&�+�2 ������+�&�� �%������� Z ' 0����������) 2/�)��. 7�"��2���2 ��;����  
' ������� ��#��2 � = 7,48 Å, ������� ���+��2 — 7,6 Å [ 9 ]. ^��"�#�%��� ������� ��#��2 ����� 
����������, "�������� " !��"����"�'����) #��!!�) P21/c � Z  = 2 [ 10, 11 ], ��#%� ��� ' 2/�)�� 
�����#�%���� ������� ���+��2 "�%��H��"2 /��&�� ������+�&� �%����& [ 12 ]. 
��"�����/�-
"��, "�������� MNH ���/�2�� ' [ 13 ], #%� �""��%�'���2 $&�� !��'�%��& " !���*+, ����#��-
��'�) "!�����"��!�� � �'��%����+��#� ��%�����'���2 ����%��� ������ ����������� !�����-
"�� " '��,/����� !���0�!���/�"��� %�"!��"����&� !�!��'��. W&�� !���(���, /��, ��"����2 
�� ��, /�� %�"!��"����&� "��&, $�(�"��'��, !��"��"�'�,� ' MNH, 0������"����/�"��� "��& 
2'�� !���$��%�,� ' ��H�������2��&� '(����%�)"�'�2� � ��#�����,� �#� ���"�����/�"��, 
"�������� � %�������. 

_��������&� "'�)"�'� �������' ��#��2 � ���+��2 ����� 0�"!���������+�&�� � �������-
/�"���� ����%��� %����+�� �� �""��%�'���"+. 	��%������&�� 2'�2,�"2 ����%& �
 � 
� 
"!�����"��!��, � "���'��"�'�,*�� %���&� ��H�� ��)�� ' [ 14, 15 ]. � ��$��� [ 15 ] ����%��� 
"!�������) 
� "!�����"��!�� �� !������ M(NO3)2 �nH2O (M = Mg, Ca;  n = 4, 6) �""��%�'���"+ 
�(������2 ' "�������� � "�������� !���������#� ���� � ���"�����/�"��) ��;���� �� /�"�� 
������� '�%& ' 0����������) 2/�)��. _��������&� "'�)"�'� �������' *���/�&� �������' 
�(�/���"+ ���� ����� �������/�"���� ����%��� [ 16, 17 ]. ����/���, /�� %�2 �� (����) "����-
���& ���������� ����/�� !�����/�"�� !��"��� '������&� (�� � ��(��2�&� (�� ������(�'���&� 
������&� '�($�H%���). _�� ������&� (��& �������2���#� ��������� ��%����& 0���#���/�-
"��� !����H����� �� !�"��%�,*�� ��(��2�&� (��. �( !��'&� !�����!�' $&�� �"����'����, 
/�� ����� ��"�� ��'�������2 "'2(+ '����� ������-������' � �����2 "'2(+ ��H%� ���������  
� ��������.  

� ��"��2*�) ��$��� ����%��� ������ ����������� !�����"�� �( !��'&� !�����!�' �"-
"��%���"2 ���"�����/�"��2 "��������, ��"!��%������ 0���������#� (��2%�, 0���#���/�"��) 
0��������&) "!���� � !�����"�+ "�"��2��) %�2 �������' ��#��2 � ���+��2 � �� ���"�����#�%-
����'.  

����� ���0��� 

��2 �������/�"��#� �""��%�'���2 �������' *���/��(����+�&� �������' � �� ���"�����-
#�%����' " �� ���!���"�&� ���������� ����/�"��) "'2(� ����"��$��(�� �"!��+(�'��+ ���""�-
/�"��) ����% 
�����—b��� (HF) � ����%& ������ ����������� !�����"�� (DFT), �����&� 
����;� "�/���,�"2 ' !����� !�����%�&� !��#���� CRYSTAL14 [ 18 ]. � ��/�"�'� $�(�"� �"-
!��+(�,�"2 ��$��& ������(�'���&� ������) #��""�'� ��!� (GTF), � �$�����-������2�����&) 
DFT ���������� ' �$�$*����-#��%������� !��$��H���� '&$�����"2 ' ��X ����� [ 19 ]. ^�$-
��%��2 '��"�2 PBE �$�����-������2������#� ����������� " 25%-) #�$��%�(����) HF �$���� 
�('�"��� ��� PBE0 ���������� [ 20 ], �����&) � !�����2�"2 ' ��"��2*�� ��"/����. ���%���"�+ 
!� 0���#�� !�� "���"�#��"�'���� $&�� �"����'���� �� (��/���� 10–9 ��. �%. 0���#�� (1 a�. �%. = 
= 27,21 0�) %�2 '"�� !����%��, ' ��� /�"�� �!����(���� #��������. �$������ !��"����"�'� 
%�"�����(�����"2 " �"!��+(�'����� Monkhorst—Pack "���� " 64 ��(�'�"��&�� k-��/���� ' ��-
!��'�%���) /�"�� (��& W����,0��. 7����, �!����(���, #�������� ���"�����/�"��) ��;��-
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��, '&/�"����� �!��#�� !�"��2��&� !��'�%��� " !���*+, "���%����&� !����%�� !����� 
CRYSTAL14 " !���������� !� ����/���,. 7���#� �������2 ��/��"�� ������'"��) � HF �$-
�����) "���� �"����'���& ��� 7, 7, 7, 7, 30 [ 18 ]. 

�&$�� $�(�"��#� ��$��� '�H��, !�"���+�� �#� ��!������ ��H�� !��'�"�� � �('�"���) 
�;�$�� "�!��!�(���� $�(�"�&� ��$���'. � ��"��2*�� ��"/���� $&�� �"!��+(�'��& $�(�"�&� 
��$��& %�2 �����' �(���, ��"����%�, ��#��2 � ���+��2 [ 21 ]. ��2 �(���, ��"����%� � ��#��2 0�� 
!����0��������&) ��$��, ���+��2 — RSC !"�'%�!��������+�&). ��2 ����� ��"����%� (1s)2 
�"��'��2 � (2sp)6 '�������2 �$���/�� �!�"&'�,�"2 6 � 3 GTF "���'��"�'����, %'� '������+�&� 
(sp)0 � %'� (d)0, ��H%�2 !� �%��) GTF. ��2 ����� �(��� '��,/��& 3 '������+�&� �$���/��  
� �$*�� /�"�� GTF ��'�� 12, ����� ��#��2 — 22 � ���+��2 — 16. ��2 ����� '�%���%� !����-
��� �����$���/�/�&) ��$�� " (sp)0 � (d)0 %����(�&�� ��$����2�� [ 22 ].  

����
����� � �� �1�����
�� 

�!��%������ ���"�����/�"��) "�������& "��%�����) — ��/��+�&) 0��! �""��%�'���2 �� 
��(�/�"��� "'�)"�' !��'�!�����!�&�� ����%���. w�/�"��, !�������& "�������&: !�"��2�-
�&� ��;����, ��H�����&� ��""��2��2, — 2'�2,�"2 �%��"�'���&��, ��%�H�� � " %�"����/�� 
'&"���) ��/��"�+, �!��%�����&�� 0�"!���������+��. 7����2 �!����(���2 #�������� !�('�-
�2�� �"����'��+ ���������"�+ � ��/��"�+ �"!��+(����#� �������/�"��#� !�%��%�. 

��%�H�&� 0�"!���������+�&� %���&� !� "�������� �������' ��#��2 � ���+��2 ��"��"�-
'�,�. _�� "'2(��� " ���, /�� !�� �$&/�&� �"��'�2� ��� "�*�"�'�,� ' '�%� ���"�����#�%����'. 
� ��$�. 1 !��'�%��& !��'�!�����!�&� ��"/��& !��������' �� "�������&: !�"��2��&� ��;���� 
� ����%����& �����' ' 0����������) 2/�)��.  

�� ��". 1 !��'�%��� 0����������2 2/�)�� �������' ��#��2 � ���+��2. 
�H%&) ���� ���+-
��2 ' CN ����H�� 12 ������� ��"����%�: !� 6 �� ��""��2��2� 2,5445 � 2,8515 Å.  

	���� �$��(��, ����� ��"�� $�%������&) ��! "��%�����2 ����� ������� M " �����#��!-
!�) 3NO� . ��""��2��� ��H%� ������� � � 3NO�  "�"��'�2�� 3,0939 Å, � ��H%� %'��2 �����#��!-
!��� 4,0838 Å. � "���� ������-���� %���& "'2(�) N—O � �—O ��'�& 1,2414 � 2,1502 Å "���-
'��"�'����.  

��������� ���"�����#�%����' (��/����+�� "��H��� (��". 2). � ��$�. 2 !��'�%��& 0�"!���-
������+�&� � �������/�"��� (��/���2 !��������' 0����������) 2/�)�� MNH � CNH. � ��$��� 
[ 11 ] !�������& ���"�����/�"��) ��;���� MNH �(�����& !�� 173 K, � ' [ 13 ] — 97 K. 	����-
��/�"���� ��"/��� ��'�/��� ���!������� 0 K.  

� "�������� MNH ��H%&) ���� ��#��2 ����H�� ;�"�+, ������� ��"����%�, �� ' ����/�� 
�� ������� ��� !����%��H�� �� ������-����, � ��������� '�%& � ��"��2� !�!���� �� ��""��2-
��2� 2,0645 (�������� I), 2,0652 (II), 2,0742 Å (III), �#�& ' ��������� '�%& I—III ��'�& 108,29, 
108,95 � 106,49� "���'��"�'����, � %���& "'2(�) �—H ' ��� �(���2,�"2 ' �����'��� �� 0,9629  
 

 
 

�	�. 1. _����������2 2/�)�� �������'  
M(NO3)2 (M = Mg, Ca) 

 

	 � $ � � � �  1  

������������� ���������  
��	�����	!����� ���������:  

���	�� ��"���	 � 	 ���	#		 ������  
� $����������� �!���� x/a, y/a, z/a  

�	������ ����	� 	 ����#	�  


��"���� Mg(NO3)2 Ca(NO3)2 

�, Å   7,1797 7,5766 
N: x=y=z   0,3616 0,3382 
O: x   0,2912 0,2572 
     y   0,2893 0,2861 
     z –0,4980 0,4708 
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�	�. 2. ��������� #�%����' �������' ��#��2 � ���+��2 
 

    	 � $ � � � �  2  

����!	������ 	 $�����	���������� ���!��	� ���������� $����������� �!���	  
MNH 	 CNH 


��"���� ����% a, Å b, Å c, Å �, #��%. V, Å3 

_�"!. [ 11 ] 6,190 12,614   6,56   93,72 511,129 
_�"!. [ 13 ] 6,2323 12,5320   6,5010   93,913 506,59 

Mg(NO3)2 �6H2O 

��"/�� 6,2047 12,2774   6,5799   95,876 498,611 
_�"!. [ 12 ] 6,2786   9,1551 14,8999 106,22 822,4 Ca(NO3)2 �4H2O 
��"/�� 6,0832   9,2457 14,9020 106,746 802,593 

 
%� 0,9748 Å. _�� (��/���2 !��'&;�,� 0�"!���������+�&�: 0,7683	0,8468 Å. 7���/���&� ' [ 14 ] 
" !���*+, B3LYP ����������� �—H ��""��2��2 0,9745	0,9826 Å ���H� '&;� �(������&�.  
� ������-���� ����& ��"����%� O ��"!���#�,�"2 �� ��""��2��2� 1,2379 (�1), 1,2437 (�2), 
1,2468 Å (�3), 0�"!���������+�&� (��/���2: 1,2439, 1,2533, 1,2538 Å [ 13 ]. �������+�&) �#�� 
��H%� ������� ��"����%� � �(��� ��'�� 119,43�, � ����/�);�� ��""��2��2 ��H%� ������ ��-
"����%� (�3) �����#��!!& � '�%���%� 1,7736 (HI) � 1,7945 Å (HII). 

� CNH ��H%&) ���� ���+��2 ���H� ����H�� ;�"�+, ������� ��"����%�, �( �����&� /�-
�&�� ����"2�"2 � ��������� '�%&, � %'� — � �����#��!!��. �'� �������& '�%& ��"!���#�,�"2 
�� ��""��2��2� 2,3709 (I) � 2,3929 Å (II), � %'� %��#�� �� 2,4532 (III) � 2,4874 Å (IV). � ����/�� 
�� MNH, �����#��!!& (%�"+ (�����,� ��0�'�'������&� ���"�����#����/�"��� !���H���2  
� ��$�. 3 ���,"������� ��H�����&� ��""��2��2 ' ���. ����& "'2(�) �—H 0,9665 � 0,9681 Å  
' �������� '�%& (I), 0,9619 � 0,9724 Å (II), 0,9657 � 0,9805 Å (III) � 0,9743 � 0,9829 Å (IV). 
 

	 � $ � � � �  3  

��%������� ��������	� l � ������	����� �	����� ����#	� 

NO3 (1) l, Å NO3 (2) l, Å NO3 (1) l, Å NO3 (2) l, Å 

N1—O11 1,2188 N2—O21 1,2354 O13—O11 2,1593 O23—O21 2,1437 
N1—O12 1,2512 N2—O22 1,2363 O13—O12 2,1394 O23—O22 2,1620 
N1—O13 1,2617 N2—O23 1,2590 O12—O22 2,1630 O21—O22 2,1555 
O13—Ca 2,4513 O23—Ca 2,5667 O13—H(IV) 1,7141 O21—H(I) 1,8967 
O23—Ca 2,6299  2,5874 O12—H(II) 1,8416 O22—H(IV) 1,9074 
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7��'�%����2 �!����(���2 #�������� ���"�����-
/�"��) ��;���� ' !����) ���� �� %���(&'��� "�*�"�-
'�'���� ���"�����. � 0��) !����%��� �"!��+(���"2 
!����2 0���#�2 � �� !��'&� !���('�%�&�. ������/�-
"��2 "��$��+��"�+ ��;���� �$�"!�/�'���"2 �"�$&�� 
�"��'�2��, �����&� %��H�& �%�'���'��2�+ �!��#�� 
!�"��2��&�, '&/�"�2��&� ��� '����2 !���('�%��2 �� 
0���#�� !� "���'��"�'�,*�� %��������2�. 	���2 !��-
��%��� �����(�'��� ' !��#������� ��%� CRYSTAL14. 
�!��#�� !�"��2��&� Cij ' �$�(��/���2� b�)#�� !��'�%��& ' ��$�. 4.  


�� "��%��� �( ��$�. 4, �"��'�2 ������/�"��) "��$��+��"�� %�2 ��$�/�"��� ���"�����' 
C11 > 0, C44 > 0, C11 > C12, C11 + 2C12 > 0 ' �������� '&!���2,�"2. ���%��� �������+, /�� �!��-
#�) ������ ���(����!��, �����&) �!��%��2��"2 ��� A = ((2C44 + C12)/C11) – 1 %�2 ������� ���+-
��2, ' ����/�� �� ��#��2, �����������, ��"����2 �� "��H�"�+ �� "�������.  

�����"��!�/�"��� ���������"���� (!��"����"�'����� ��"!��%������ (��2%� � 0���#���/�-
"��) "!���� 0��������') �!��%��2,� ���#�� ��(���-����/�"��� "'�)"�'� ���"�����'. ��"!��-
%������ (��2%�' ��'�/��� (� ����/�"��, "'2(+ �, "��%�'����+��, (� ����/�"��� !��'��*���2 
'�*�"�' !�� '��;��� '�(%�)"�'�2�. _���#���/�"��� ��"!��%������ — (� ��(�/�"��� "'�)"�'�, 
��!����� �!��/�"���. 

�� ��". 3 !��'�%��� ��"!��%������ ' ������� ���+��2 0���������) !�����"�� 
 � %����-
��������) !�����"�� �
, ������2 !���/���"2 '&/������� �( 
 !�����"�� "'�$�%�&�, ��'(��-
��%�)"�'�,*�� �����'. �������������2 !�����"�+ ��/;�� �$��(�� ��"��&'��� ������(�& 
�$��(�'���2 ����/�"��) "'2(�. �!��;�&� ����� ' �
 �(��/�,� !���H����+�&� (��/���2 ��'-
��) !�����"��, !�������&� — ���������+�&�. 7��'&� ���(&'�,� �� �$��"�� ��������2 (��2%�, 
'���&� — '&������2, �$�"��'�����#� '(����%�)"�'��� �����' ' ���"�����. ���,�"2 �$*�� 
����� ��'��) !�����"�� 
, ��'��&'�,*�� ����& �����#��!!& � ����& �������, /�� 2'�2��"2 
"��%"�'��� !�����&'���2 �� 0��������&� �$����'.  

����#���+��) ���������"����) ��"!��%�����2 (��2%� 2'�2��"2 (�"������"�+ 0��������&� 
�$���/�� ����� �� � (�"������"�+ !�����&'���2 0��������&� �$���/�� "�"�%��� �����' ��—�.  

��(��"�+ ��H%� (��2%�� 2%�� ZA � �� �"�+ 0������'�&) (��2% ����� Z*, �����&) �(���2-
��"2 ' �%������ (��2%� 0�������� !� ��%��, |�|, � ��—� — ' �%������ (��2%� 0�������� � � ��-
�������(��� "��� ����/�"��#� "'2(&'���2 �����' � � �. 	��, ' ������� ���+��2 0������'�&) 
(��2% ����� ������� 1,54 |�|, ����� �(��� 0,93 � ��"����%� –0,567 |e|. � ������� ��#��2 Z* ��-
����� 1,484, �(��� 0,911 � ��"����%� –0,551 |�|. w�"������"�+ !�����&'���2 0��������&� �$��-
��' �����' �(��� � ��"����%� �N—O ' �N "�"��'�2�� 0,295 |�| !����' 0,288 |�| ' MN. 	���� (��-
/���2 ���������& %�2 ��'�������#� ��!� ����/�"��) "'2(�. ���$����, '���/��� !�����&'���2 
�����' ������� � $��H�);�� �����' ��"����%� ��'�� '"�#� 0,027 |e| ' CN � 0,033 |e| ' MN, !�� 
��� /�� ��""��2��2 Mg—O ��"���+�� $��+;�, /�� Ca—O. 

 

 
 

�	�. 3. ��"!��%������ 0���������) !�����"�� (�) � %������������) !�����"�� (&) ' ������� ���+��2 

	 � $ � � � �  4  

'����	� ���������� 
ij ��� �	������  
����	� 	 ����#	� 


��"���� 
11, ^7� 
12, ^7� 
44, ^7� 

Mg(NO3)2 81,86 66,09 17,53 
Ca(NO3)2 41,81 25,24   6,72 
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�	�. 4. ��"!��%������ 0���������) !�����"�� (�) � %������������) !�����"�� (&)  
' #��"�#�%���� ������� ��#��2 

 
�� ����� %������������) !�����"�� '�%��, /�� (��2% '&������ �( �$��"��), ��"!���H��-

�&� '%��+ ����� N—O (� ������� ��"����%� (����"'2(&'�,*�� �$��"��) � �������� �� ����, 
N—O ("'2(&'�,*�� �$��"��). 7�� 0��� �� ����� "'2(� �$��(�,�"2 ���"����& �
, /�� 2'�2-
��"2 ���������&� !��(����� ��'�������) "'2(�. ���������+�&� �$��"�� �
 ���,�"2 '$��(� 
����� �(���, � ��� ���������'��& ' ��!��'����� ����� N—Ca. 
���������2 �$��"�+ !���H�-
���+�&� (��/���) �
 ' '�%� ���� ��"!���#���"2 (� 2%���� �����' ��"����%�. 

� #��"�#�%���� ������� ��#��2 ��"!��%������ (��2%� '$��(� ������-���� !�����!���+�� 
�� ���2��"2 (��". 4). w��2% ����� �(��� "�"��'�2�� 0,883 |e|, /�� ���+;�, /�� ' ������� ��#��2. 
w��2%& �����' ��"����%� ' �����#��!!� ��(��/�&�, ' !��2%�� '�(��"����2 %���& "'2(� N—O 
��� !������,� (��/���2 –0,54, –0,537, –0,542 |�|. w�"������"�� !�����&'���2 "'2(� N—O ���-
H� ��(��/�&�: 0,325, 0,285, 0,274 |e|. w��2%& �����' ��"����%� ' ��������� '�%& ����+;�,�"2 
!� ���� �%�����2 �� ��#��2: –0,766, –0,758, –0,744 |�|. 	���) H� !��2%�� ����� � (�"������"�+ 
!�����&'���2 �� ����� Mg—O: 0,052, 0,039, 0,039 |e|.  

w��2% "���#� ����� ��#��2 ��'�� 1,632 |�|, � 0�� (��/����+�� $��+;�, /�� ' �������. w��2% 
������-���� ��'�� –0,736 |�|, � "������&) (��2% �����' ' ��������� '�%& I—III !�����/�"�� 
$��(�� � ���, � ��'�� –0,032, –0,024, –0,024 |�| "���'��"�'����. ��"!��%������ 0���������) 
!�����"�� �� �������� '�%& ����� #��;�'�%�&) '�% "� "��*����� ' "������ '�%���%� $��-
H�);�#� � ����� �3 �����#��!!&, � "���'��"�'�,*�� ��""��2��2 �3—HI ��'�& 1,774  
� �3—HII 1,854 Å. 7�� 0��� ��""��2��� OI—HI ��'�� 0,975 Å, /�� $��+;�, /�� %�2 '����#� 
����� '�%���%� (0,972 Å). ����'��"�'����, (�"������"�+ !�����&'���2 ���+;�: 0,282, 0,290 |e|. 
	� H� ��$�,%���"2 � ' �������� '�%& II. w��2% ����� �3 ����+;��"2 !� "��'����, " MN (� "/�� 
!�����&'���2 0��������&� �$����' " ������� '�%���%�: PO3—HI = 0,04 |e|, PO3—HII = 0,035 |e|, 
/��, ' "'�, �/���%+, !��'��� � ��(�&� (��2%�� �����' HI (0,365 |�|) � HII (0,369 |�|). 	���� �$-
��(��, ' MNH '(����%�)"�'�� �����#��!! " '�%�) ����� 0������"����/�"��) ��������. 

� �NH (��2% ����� ���+��2 ��'�� 1,458 |e|. � ����/�� �� MNH �� ����H�� /��&�+�2 ����-
������ '�%&, ' �����&� (��2%& �����' ��"����%� %�2 !��'�) !��& ������� ��'�& –0,705 |�|, 
%�2 '����) !��& –0,72 � –0,726 |�|, � (�"������"�� !�����&'���2 0��������&� �$���/�� �����' 
Ca � O ' !��2%�� '�(��"����2 ��H�����&� ��""��2��) 0,048, 0,035, 0,038 � 0,047 |e|. ������-
�&) (��2% ������� '�%& I—IV ��'�� 0,014, 0,017, 0,025, 0,028 |�| "���'��"�'����, � �� '�(��"��-
�� !� ���� �%�����2 �������& �� �������. w��2% �����' �(��� ' !��'�) �����#��!!� ��'�� 
0,872 � '����) 0,875 |�|, � (��2%& �����' ��"����%� O11—O13 "���'��"�'���� –0,501, –0,56,  
–0,593 |�|, O21—O23: –0,514, –0,525, –0,597 |�|. � �����, �����#��!!& ���,� ���������+�&) 
(��2%, � "'2(+ ��H%� ���� � �������� ������� ��"�� ����&) ��������. ��2 "���) �������) 
"'2(� N1—O11 (�"������"�+ !�����&'���2 "�"��'�2�� 0,362 |e| � %���� �$&'��� " ��""��2���� 
��� 0,273, 0,264 |e|. �� '����) �����#��!!� "���'��"�'���� 0,305, 0,304, 0,295 |e|. ��$�,%���"2 
���H� !�����&'���� 0��������&� �$���/�� ����� �13 � ����� �IV " (�"������"�+, 0,039 |�|  
� ����� O12 " �II " (�"������"�+, 0,036 |e|. ������(� '(����%�)"�'�2 �����#��!! " ��������-
�� '�%& �����#�/�� MNH.  
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�	�. 5. _���#���/�"��� ��"!��%������ !�����"�� 0��������&� "�"��2��) N(E) 
' �������� ��#��2, ���+��2 (MN, CN): !����) ("'����) � !������+��) �� ���- 
                                  ��' ��"����%�, �(���, ��#��2 � ���+��2 

 
��""������ ��!��+ 0���#���/�"��� ��"!��%������ 0��������' ' ��������. ���&� ��H���, 

�"��'�&� "�"��2��2 ' CN 1s-"�"��2��2 ��"����%� (O1s) " 0���#��) –529 0� (–528,7 0� ' MN)  
� N1s –404,6 0� (–404,1 0�). � #��"�#�%���� ������� ��#��2 ����& ��"����%� ' �����#��!!� ��-
��%2�"2 ' ��(�&� (��2%�'&� "�"��2��2�, /�� !��'�%�� � ��"*�!����, O1s ���'��): –531,16,  
–531,15, –531,07 0�. ��2 �����' ��"����%� �( ������� '�%& ���H� $�%�� ��$�,%��+"2 ��� ��-
���: –530,17, –530,16, –530,14 0�. ����2 N1s ���H� "��"���"2 !� ����;���, � ��������) � �� 
(��/���� –406,82 0�. � CaNH %'� ��0�'�'������&� �����#��!!&, !�0���� $�%�� ;�"�+ ��0�'�-
'������&� (��/���) O1s 0���#�), � ��� $�%�� ����%��+"2 ' �����'��� �� –530,65 %� –530,11 0�, 
��#%� ��� %�2 '�%& �� 529,83 %� 529,5 0�. 	��H� $�%�� � %'� �"��'�&� ����� �(���: –406,24  
� –406,10 0�. 

_���#���/�"��) "!���� 0��������' ' '�������) �$��"�� �������' !��%"��'�2�� "�$�) /�-
��%�'���� �(��� ��(��;���&� � ;������ (�!��*���&� (��. �� ��". 5 !��'�%��& "!����& 
!�����"�� 0��������&� "�"��2��) MN, CN � !������+�&� '���%& �� "�"��2��) �����' ��"��-
��%�, �(���, ��#��2 � ���+��2. _���#�2 '������ (��2�&� "�"��2��) !���H��� ��'��) ���,. ��-
��2 ��H�22 !���"� N(E) CN ' �$��"�� –27,9 0� ����� ;����� '"�#� 0,12 0� � �$��(�'���  
s-#�$��%�&�� "�"��2��2�� ��"����%� (60 % '���%�) � �(���. � �$��(�'���� "��%�,*�) !���"& 
!�������� �/�"��� !����� s-"�"��2��2 ��"����%� (75 %) � �(��� �*� � p-"�"��2��� ���+��2 
(5 %). �'�� 0��� #��!!�� 0���#���/�"��� (�� ��'�/�,� "�"��2��2 0��������', �����&� !��-
"����"�'���� �$�"!�/�'�,� !�����&'���� �$���/�� �����' �(��� � ��"����%�, � %�2 ��� �N—O 
��'�� 0,251 |�|. 7���"� !�� –20,5 0� �$�"��'���� �-"�"��2��2�� ���+��2, � ' MN ���, �"��"�-
'����, ��"��"�'���. �$��"�� 0���#���/�"��#� "!����� ' �����'��� –9,6	–6,9 0� ��'�/�,� #�$-
��%�(�'���&� �-"�"��2��2 ��"����%� � �(���, !��/�� ���"�����/�"��� ��$����� ��H��) 2'�2-
,�"2 ��"'2(&'�,*��� !� ����;���, � "'2(� N—O ((�"������"�+ !�����&'���2 –0,083 |�|),  
� '����22 — "'2(&'�,*�2 (0,079 |�|). �����22 '�������2 (��� ' ������� ���+��2 ����� ;����� 
3,26 0� (4,33 0� ' MN), �$��(�'��� !�����*�"�'���� �-"�"��2��2�� ��"����%�, '����'&� 
������� �����&� ���������'��& !��!��%����2��� ����� "'2(� N—O. � !�����"�� "�"��2��) 
�) ��'�/��� ��"���+�� ���"�����'. ���&� ��H��� "�"��2��2 ��'�/�,� (� "'2(+ Ca—O (PCa—O = 
= 0,019 |�|), "��%�22 �$��"�+ — (� "'2(+ N—O (0,037 |�|) � ����"'2(+ �—O (–0,053 |�|).  

����2 '����22 '�������2 �$��"�+ ��%����� (�!��*���&� �/�"���� 0���#�) ' 0,08 0� �� 
!��%&%�*��, � �� ���"�����/�"��� ��$����� 2'�2,�"2 �"��,/����+�� ����"'2(&'�,*���. 
���;��� '�������) (��& !����%��"2 �� ��/�� ^ (����� (��& W����,0��). � (��� ��(��2�&�  
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�	�. 6. ��"!��%������ !�����"�� 0���#���/�"��� "�"��2��) N(E) ' MgNH  
� CaNH: !����) ("'����) � !������+��) �� �����' '�%���%�, ��"����%� �( ��- 
    ����� '�%& O(H), ��"����%� �( �����#��!!& O(N), �(���, ��#��2 � ���+��2 

 
"�"��2��) �����"2 ��(�&' ' "!����� 0���#�). ��H�22 ��(��2��2 (���, ;����� ������) "�"��'-
�2�� 0,33 0�, �$��(�'��� �� 40 % �( �-"�"��2��) �(��� � 57 % �-"�"��2��) ��"����%�. _�� ��� 
��(&'����2 �������2 (��� !��'�%���"��, "�*�"�'�'���� ������) ����� $&�� �$����H���  
' %��#�� ��"�������&� ���"������ [ 23 ]. ~����� �������) (�!��*����) (��& a

gE  ' ������� 
���+��2 "�"��'�2�� 6,68 0�. � ������� ��#��2 ��(��2��2 (��� ��"*�!�2��"2 �� %'� !�%(��&, (�-
!��*����2 *��+ ��H%� ���� "�"��'�2�� 0,05 0�. ~����� !��'�) �������) (��& "�"��'�2�� 
6,42 0� � '����) 6,70 0�. ��!���&'��2 (��� !��'�%���"�� ��"!���#���"2 '&;� ������(�'����) 
�������) � �� %�� �$��(�'��� s-"�"��2��2�� �������. ~����� ��������) (��& !��'�%���"�� 
"�"��'�2�� 9,92 0� (7,77 0� ' MN).  

�� ��". 6 !��'�%��� 0���#���/�"��� ��"!��%������ !����) � !������+��) (�/��&'��� 
'���% �����' �%��#� "����) !�����"�� 0��������&� "�"��2��) N(E) ' #��"�#�%���� ������� 
��#��2 � �����#�%���� ������� ���+��2. w%�"+ O(N) �$�(��/��� '���% �� �����' ��"����%� ���-
��#��!!&, � �(�) — �����' ��"����%� �( ������� '�%&.  

�'� ��H��� !���"& ' �$��"�� –28,8 � –23,3 0� %�2 MNH �$��(�'��& s-"�"��2��2�� �(���  
� ��"����%� �����#��!!, � ��� �� 80 % �$�"!�/�'�,� ����/�"��, "'2(+ N—O ' �����#��!!�. 
� 0��) H� 0���#���/�"��) �$��"�� ����%2�"2 s-#�$��%�(�'���&� "�"��2��2 �����' ��"����%�  
� '�%���%�, �����&� �� 40 % �$�"!�/�'�,� "'2(+ ' �������� '�%&. ����� "��%�,� %'� (��&  
p-#�$��%�&� "�"��2��) ��"����%� � �(���, ' �����&� ��H�22 2'�2��"2 ����"'2(&'�,*�),  
� '����22 "'2(&'�,*�) !� ����;���, � N—O. �� 0�� H� 0���#���/�"��, �$��"�+ �����%&'�-
,�"2 "�"��2��2 ��"����%� � '�%���%� �( ������� '�%&, �� ��� �$��(�,� %'� ��%��+�&� !���-
"&, �( �����&� ��H�22 ��� ��( ��'�/��� (� "'2(+ O—H (PO—H = 0,119 |e|), � '����2, $���� ;���-
��2 ' N(E) — (� Mg—O (PO—H = 0,015 |e|). � '�����) '�������) �$��"�� '&%��2,�"2 %'� !���-
"&: ��H�22 ;�����) 1,66 � '����22 0,24 0�. �!��%��2,*�) '���% ' �� �������'���� '��"2� 
����& ��"����%�. ��%������, (�!��*���&� �/�"���� ' 0,44 0� '����,, '�������, (���, ��� 
� ' ��������, �$��(�,� �-"�"��2��2 ��"����%� �( �����#��!!.  

~����� �������) (�!��*����) (��& ��'�� 6,55 0�. ��H�22 ��(��2��2 (��� �������) !��-
��%& ����� ;����� 0,21 0�. ���, ��� � ' MN, CN ���������"2 p-"�"��2��2�� �(��� � �-"�"��2-
��2�� ��"����%�. ����� "��%��� ��!���&'��2 (��� ��(��2�&� "�"��2��) " ��������� ' ��/�� ^. 
� ����/�� �� '������&� (�� ��� 2'�2��"2 %�"!��"��), !�0���� ' !�����"�� "�"��2��) �� '���%  
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��(��/������. ��H�22 �� /�"�+ �� 80 % ���������"2 "�"��2��2�� '�%���%�, � ���H� ��#��2  
� �(���, !�0���� �� "��%��� �����'��+ ��������). ~����� ��������) (�!��*����) (��& "�-
"��'�2�� 8,33 0�. 

� �����#�%���� ������� ���+��2 /�"�� ��H��� '������&� !���" N(E) �'���/�'���"2 �(-(� 
!��"��"�'�2 ' 0��) �$��"�� �-"�"��2��) ���+��2, �����&� "��$� #�$��%�(�,�"2 " s-"�"��2���� 
��"����%�. � "��%��) /�"�� '�������) (��& !��"��"�'�,� �-#�$��%�(�'���&� "�"��2��2 �(��� 
� ��"����%� ��� �� �����#��!!, ��� � '�%&. �"�$&) ������" !��%"��'�2�� �"���)"�'� '������ 
'������&� � ��H��� ��(��2�&� 0���#���/�"��� (��. ��H�22 �� /�"�+ ;�����) 2,1 0�, ���  
� ' MNH, !�"������ �( �-"�"��2��) ��"����%� �����#��!! � '�%&. ����� �� ��""��2��� 0,3 0� 
��"!���#���"2 '����2 !�%(��� ;�����) '"�#� 0,07 0�, �$��(�'����2 �-"�"��2��2�� ��"����%� 
'����) �����#��!!&, � �� �%������ 0,05 0� "���2 '����22 '�������2 !�%(��� ;�����) '"�#� 
0,1 0�, �$��(�'����2 �-"�"��2��2�� �����' ��"����%�, �� �H� �( !��'�) �����#��!!&. 

��H�22 ��(��2��2 (��� ��"���� �� '�����) '�������) �� ��""��2��� 6,53 0�, ����� ;����� 
0,25 0� � �$��(�'��� !�����*�"�'���� �-"�"��2��2�� �(��� � ��"����%� '����) �����#��!!&. 
�&;� !� 0���#�� �� 0,09 0� ��"���� '����2 ��(��2��2 (���, ������2 ����� ;����� 0,14 0�  
� �$��(�'��� !�����*�"�'���� �-"�"��2��2�� �(��� � ��"����%� !��'�) �����#��!!&. ��$"�-
'���� ��!���&'��2 (��� !��'�%���"�� �$��(�'��� �� 80 % "�"��2��2�� '�%���%�, 15 % �����-
�� � ��$��+;�� '���%�� �(���. ~����� (�!��*����) ��������) (��& 8,35 0�. 	���� �$��(��, 
' �����#�%��%� ������� ���+��2 !�� '�($�H%���� " 0���#��) 6,5 0� (627 ��H) %��H�� ��$�,-
%��+"2 0��������&) !�����" ��H%� �������2��&�� �������� " �$��(�'����� ���"��)/�'&� 
��%�����' 0

3NO  � 2
3NO �  " !�"��%�,*�� �� ��"!�%�� %� ������� � !����"�������� [ 24 ].  

���
�0�
�� 

� ������ ������ ����������� !�����"�� #�$��%�&� ������������ ��X0 '&!������ �"-
"��%�'���� ���"�����/�"��) "�������& � 0��������&� "'�)"�' �������' ��#��2 � ���+��2, 
#��"�#�%���� ������� ��#��2 � �����#�%���� ������� ���+��2. ��2 �������' '!��'&� �( !��'&� 
!�����!�' �!��%����& !�"��2��&� ��$�/�"��) ��;���� � !�(���� �����' ' 0����������) 
2/�)��. ��2 ���"�����#�%����' ���������� ��""/�����&� !��������' ����������) ��;���� �� 
0�"!���������+�&� �� !��'&;��� 2 %. � "�������� #��"�#�%����, ' ����/�� �� ������� ��#��2, 
��H%&) ���� ������� ����H�� ;�"�+, ������� ��"����%� �( ���� ��0�'�'������&� ' ���"���-
��#����/�"��� ����;���� ������� '�%&, ��#%� ��� ' �����#�%���� /��&�+�2 ������� ��"����-
%� �( ������� '�%& � %'��2 ������� ��"����%� �( %'�� ��0�'�'������&� �����#��!!. 	���� 
���"�����/�"��� "������� ����%�� "'�� ����H���� ' 0��������&� "'�)"�'��. ��""/�����&) !� 
"���� ��������� 0������'�&) (��2% ��#��2 ' ������� ' �%������ (��2%� 0�������� ��'�� 
+1,48 � ' #��"�#�%���� �� �'���/�'���"2 %� +1,54 (� "/�� ��#�, /�� (��2% ��H%�) �������& '�%& 
' "��%��� ��'�� –0,02. � �����#�%���� (��2% ���+��2 ��'�� 1,46, /�� �� 0,07 ���+;�, /�� ' ���-
����. ���%��) (��2% ��H%�) �� /��&��� ������� '�%& !���H����+�&) � ��'�� !������� 0,02. 
w��2% �����#��!!& ' ������� ��#��2 ��'�� –0,74, ������� ���+��2 –0,77, � ' ���"�����#�%����� 
�� !�����/�"�� �� �(���2��"2. � 0���#���/�"��� "!����� 0��������' ' ���"�����#�%����� !�-
2'�2,�"2 %�!�������+�&� !� ����;���, � �������� (��&, �$��(�'���&� ��"����%�&�� "�-
"��2��2�� ������� '�%&. ��������� "!����� !�����"�� 0��������&� "�"��2��) '�����) '�-
������) �$��"�� ' #��"�#�%���� � �����#�%���� ��(��/���"2, ��"����2 �� ��, /�� ' ��� � %��#�� 
"��/�� ��� ����� ��"����%��, !����%�. � "!����� ��(�!������&� "�"��2��) �����"2 ��(�&'  
" �$�"�$������ �������) (��&, ��"��2*�) �� 6,5 0� �� '�����) '�������). ~����� ��������) 
(�!��*����) (��& ' �������� ��#��2 � ���+��2 "�"��'�2�� 7,8 � 9,9 0� "���'��"�'����, � ' �� 
���"�����#�%����� 8,3 0�. 

 
��$��� '&!������ !�� !�%%��H�� ����"���"�'� �$��(�'���2 � ����� �b ' ������ ���-

������ v 15.3487.2017. 
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